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Conformational analysis of α，α-trehalose in aqueous 
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The calculated IR spectra of αぷー trehalosewere perfonned with ab initio molecular 
orbital calculations using B3LYP/6-31G(d). The conformation of α，α-trehalose was 
assigned by comparison with the FT-IR spectra (ATR) and the calculated one. The results 
indicated that the structure ofαーαーtrehalosein aqueous solution has double hydrogen bond 
network system， { C(6)幽O-H-ー -OH-H ---OH幽C(2')and C(6')-O-H -ー -OH-H -
OH-C(2)}， using two water molecules. 
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前報1)では，単糖である Galsl・Meの水溶液中の立体




α，αー トレハロース(α-D--glucopyranosyl-(1， 1 )幽αーD幽gluco-
pyranoside) (1)の水溶j夜中の立体配座角平析を試みた。
計算方法
ab initio (B3LYP/6-31G(d))計算はGaussian03w 3)を，入
力ファイルの作成と出力デ、ータの表示にはGaussViewW 
4.03)を使用した。
R スベクトルのシミュレーションには， Scale factor 


































域には，C-C， C-O， C-OH， C-H結合由来の振動スベクト





Fig. 2 Ball-stick representation ofTREHALO1 and 
TREHAL03 
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Fig.3 Calculated IR spectra ofTREHALOl and 
TREHAL03， and experimental IR spectrum of 
α，α-trehalose dihydrate 
従って，この領域のスベクトルパターンから，分子全体














Fig. 4 Calculated IR spectrum of TREHAL03 and 






tgll， gg112h， gt112h， tg112h)の構造を使い，各配座異性
体のRスペクトルをB3LYP/6-31G( d)で計算した。
また，α，αートレハロースの 6種類の配座異性体(ggl1， 
gtll， tgll， gg112h， gt112h， tg112h)の構成単糖の環構造
は、 4C1し、す型に固定し、 C6-C5結合に由来する gg






Fig. 5 Ball-stick representation of gtll， ggll and tgll 
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Fig. 6 Ball-stick representation of gt112h， ggl12h and 
tg1l2h 
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Fig. 8 Ca¥culated lR spec回 ofgtll， ggll and tgll， and 

















Fig. 9 Ca¥culated lR spec回 ofgt1l2h， gg1l2h and tg1l2h， 
and experimental lR spec加 m ofα，α-trehalose in 
aqueous solution 
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Fig. 10 Ca¥culated lR spec仕切noftgl12h， and experimental 
lRspec加 mofα，αー汀ehalosein aqueous solution 
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Fig. 11Ball-stick representation oftg112h 
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Fig. 12 Rader chart of experimenta¥ chemical shiti:s (αβーtreha¥ose)and ca¥cu¥atβd chemical shiti:s (gtll， ggll， tgll， 
gt112h， gg112h and tgl12h) 
